6438 (1) 8666 (2) 2126 (3) 117 (1) S (1) 5091 (1) 8512 (2) 503 (2) 97 (1) O (2) 6461 (2) 6348 (5) 3463 (4) 83 (2) N (1) 4785 (2) 6332 (5) -421 (5) 72 (2) O (3) 7001 (2) 6388 (5) 1373 (4) 82 (2) O (1) 5591 (2) 5669 (5) 1035 (5) 84 (2) C (12) 7427 (3) 5944 (7) 4972 (7) 91 (3) C (11) 6866 (3) 5524 (7) 4039 (6) 82 (3) C(10) 6576(3) 6679(6) 2106 (7) 67 (2) C(9) 6122(3) 7522 (7) 1690 (7) 78 (3) C(1) 5542(3) 7425 (7) 929 (7) 74 (2) C (2) 5314 (3) 6417 (8) 528 (7) 73 (3) C (3) 4433 (3) 7092 (8) -1147 (6) 70 (3) C (4) 3956 (2) 6787 (7) -2212(6) 76 (3) C (5) 3587 (3) 7520 (9) -2940 (7) 89 (3) C (8) 4525 (3) 8068 (8) -848 (7) 72 (3) C (6) 3684 (3) 8499(10) -2642 (8) 100 (4) C (7) 4158 (3) 8824 (7) -1602(7) 91(3) ________________________________________________________________________________ (8) S(1)-C(1) 1.754 (8) S(1)-C(8) 1.761 (7) O(2)-C(10) 1.343 (7) O(2)-C(11) 1.462 (8) N(1)-C(2) 1.366 (7) N (1) 
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